МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

САМОСБОРКИ ПИРАМИДОПОДОБНЫХ СТРУКТУР ПРИ

КРИСТАЛЛИЗАЦИИ НАНОКАПЕЛЬ В ПОЛЕ ТВЕРДОЙ

ПОВЕРХНОСТИ by Муравьев, С.Д. & Пушкарь, М.Ю.




САМОСБОРКИ ПИРАМИДОПОДОБНЫХ СТРУКТУР ПРИ 
КРИСТАЛЛИЗАЦИИ НАНОКАПЕЛЬ В ПОЛЕ ТВЕРДОЙ 
ПОВЕРХНОСТИ * 
 
С.Д. Муравьев, М.Ю. Пушкарь  
Кафедра теоретической физики 
 
На основе изотермической молекулярной динамики исследовался процесс 
кристаллизации нанокапель в поле твердой поверхности. Начальный этап 
кристаллизации нанокапель соответствует их растеканию в условиях постепенного 
понижения температуры. Установлено, что при кристаллизации, совмещенной с 
растеканием, формируются слоистые пирамидоподобные структуры. Проведен 
сравнительный анализ формы и условий формирования таких структур в модельных 
леннард-джонсовских системах, а также в лабораторных экспериментах по 
формированию германиевых пирамид на поверхности кремния. 
 
Введение. Данная работа может рассматриваться как продолжение 
наших исследований, посвященных проблеме растекания нанокапель на 
твердых поверхностях [1-5]. Одним из интересных объектов, полученных 
методом самосборки атомов на твердой поверхности, является так называемая 
германиевая пирамида [6-8]. Одна из таких пирамид показана на рис. 1. Эта 
структура состоит из 3000 атомов германия. Интерес к таким объектам связан с 
перспективами их применения в качестве наноразмерных полупроводниковых 
элементов (квантовых точек). Обращает на себя внимание корреляция между 
углом, который образует сторона пирамиды с ее основанием (приблизительно 
20°) и равновесным краевым углом смачивания, который формирует капля 







Рис. 1. Германиевая пирамида 
на кремниевой подложке, 
полученная в Hewlett-Packard 
Co [6] 
 
                                                 
* Работа выполнена под руководством В.М. Самсонова. 
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Указанная выше корреляция свидетельствует о том, что 
пирамидоподобные структуры могут быть получены не только методом 
эпитаксиального роста, но и при взаимодействии нанокапель с твердой 
поверхностью. Обычно [7] формирование германиевой пирамиды на 
поверхности кремния объясняют несоответствием параметров решеток для 
указанных элементов (разница составляет 4 %).  
 
Формулировка проблемы и метод моделирования. Для ответа на 
вопрос, является ли пирамидоподобные структуры специфическими для 
системы «германий-кремний», нами была поставлена задача молекулярно-
динамического моделирования кристаллизации леннард-джонсовских 
нанокапель в поле твердой континуальной твердой поверхности, а также 
поверхности с решеткой алмаза. Исследованную нами систему можно 
рассматривать как леннард-джонсовский аналог системы «германий-кремний». 
Имеется в виду, что значения линейного a и энергетического ε параметров 
парного потенциала выбирались таким образом, чтобы соответствовать 
тетраэдрическим ковалентным радиусам и энергии связи Ge и Si. 
Кристаллизация обеспечивалась постепенным понижением температуры 
от температуры плавления до температуры, заведомо отвечающей твердому 
состоянию. Молекулярно-динамическая эволюция наночастицы в поле твердой 
подложки определяется значениями приведенной температуры lT kT ε∗ =  ( k  – 
постоянная Больцмана) и приведенными параметрами s s la a a
∗ =  и * s lε ε ε=  
парного потенциала подложки. Приведенная температура * 0.65T =  
соответствует точке плавления простого леннард-джонсовского флюида. 
Принятое в дальнейшем значение * * 0.96s Sia a≡ =  было определено как 
отношение тетраэдрических радиусов Si и Ge [10]. Приведенный 
энергетический параметр кремниевой подложки * s lε ε ε=  должен быть 
приблизительно равен отношению Si GeE E  ковалентной энергии связи для 
кремния и германия.  
 
Результаты и обсуждение. В соответствии с результатами 
предварительных компьютерных экспериментов было установлено, что 
формирование пирамидоподобных структур существенно зависит от скорости 
охлаждения нанокапель, помещенных на низкоэнергетическую подложку. В 
дальнейшем охлаждение, отвечающее изменению приведенной температуры 
*T  от 0.65 до 0.16 за 10000 эволюционных шагов будем квалифицировать как 
случай «медленного» охлаждения, а за 100 эволюционных шагов – как быстрое 
охлаждение. 
Было установлено, что в условиях медленного охлаждения 
формируются лишь куполообразные структуры («domes» согласно 
терминологии [7]). Одна из конечных конфигураций данного типа 
представлена на рис. 2. Вместе с тем, следует отметить, что структура, 
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показанная на данном рисунке, представляет нечто среднее между 
куполообразной каплей с мениском в форме шарового сегмента и ступенчатой 
пирамидой, напоминающей по форме пирамиды инков, в то время как 




Рис. 2. Конечная конфигурация системы, состоящей из 3000 атомов Ge на 




Рис. 3. Конечная конфигурация системы из 1500 атомов Ge на 
континуальной поверхности, отвечающая быстрому охлаждению 
 
На рис. 3 изображена конечная конфигурация системы, состоящей из 
1500 атомов Ge, отвечающая случаю быстрого охлаждения. Видно, что при 
этом начинает формироваться пирамида, отличающаяся по форме от 
представленной на рис. 1 и соответствующая профилю одного из типов 
германиевых островков, схематично показанному на рис. 4. 




Рис. 4. Схематичное изображение профиля 
одного из типов германиевых островков [8] 
 
При кристаллизации капли большего размера, состоящей из 2500 атомов 




Рис. 5. Конечная конфигурация системы из 2500 атомов Ge 
 
 
Как видно (рис. 1), на поверхности кремния имеется рельеф (канавки), 
отвечающие, по-видимому, границам зерен. Учет мезоскопических 
неоднородностей подложки с помощью высокоэнергетической сетки очень 
малой относительной площади приводит к тому, что форма получающейся 
пирамиды (рис. 6) приближается к форме германиевой пирамиды, показанной 
на рис. 1. Вид сверху на некоторые конечные конфигурации в случае 
структурированных подложек показан на рис. 7. Как видно, основание 
леннард-джонсовской пирамиды приобретает сначала форму восьмиугольника, 
а затем форма основания становится гексагональной, причем возрастает 
степень кристаллической упорядоченности в нижнем монослое. 




Рис. 6. Конечная конфигурация системы из 1500 атомов Ge на кремниевой 






Рис. 7. Конечная (квазистатическая) конфигурация нанокапли после 
кристаллизации на структурированной подложке; а - 1000 временных 
шагов; б - 10000 временных шагов 
 
Гексагональное основание леннард-джонсовских пирамид отражает 
гексагональную плотноупакованную структуру этих нанокристаллов (характер 
кристаллической упорядоченности специально исследовался с использованием 
программы по определению первого координационного числа). Германиевая 
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пирамида, показанная на рис. 1, имеет квадратное основание. Поскольку 
кремний и германий имеют кубическую решетку, можно сделать вывод, что 




1. Формирование пирамидоподобных структур не является специфичным для 
системы Ge/Si; 
2. Несоответствие кристаллических решеток формирующегося нанокристалла 
и подложки также не является основной причиной формирования 
пирамидоподобных структур; 
3. В соответствии с результатами проведенных компьютерных экспериментов, 
пирамидоподобные нанокристаллы формируются в условиях быстрого 
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